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相互作用が予想される[n]CPP と[n+5]CPP（n = 5-8, 10）との包接錯体について，DFT計算
（B97X-D/6-31G*）による構造最適化計算を行なったところ，n が 6 以上の場合，ホスト CPP
とゲスト CPPの π共役面が斜めに交差する，Planetary orbit型の構造が最安定構造として得ら
れた。一方、n が 5 の場合にのみ、平行に少しずれた Russian doll 型の構造が得られ、






図 1. [n + 5]CPP[n]CPPの構造 
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